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Ключевые слова: Молекулярная спектроскопия, ИК-спектр, высокое разрешение, 
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Объектом исследования является (ются) ИК-спектр поглощения молекулы C2H3D. 
 
Цель работы –  анализ спектра поглощения высокого разрешения молекулы С2H3D в 
области 600-1250 см-1. 
 
В процессе исследования проводились интерпретация спектра с помощью метода 
комбинационных разностей, на основе полученных результатов интерпретации была 
решена обратная спектроскопическая задача, с использованием результатов последних 
двух этапов исследования найдены основные вклады эффективного оператора дипольного 
момента. 
 
В результате исследования В результате анализа спектра было проинтерпретировано 
порядка 19000 переходов. По теории изотопозамещения были получены параметры 
взаимодействия между полосами v4, v6, v7, v8, и v10, в качестве исходных использованы 
параметры молекулы С2H4. При решении обратной спектроскопической задачи получено 
около 40 спектроскопических параметров, восстанавливающих исходные данные с 
погрешностью, не превышающей экспериментальную (drms = 1,5*10-4 см-1). Получены 
параметры модели эффективного оператора дипольного момента, которые позволяют 
описывать соотношения интенсивностей полос, расположенных в области 600-1250 см-1 с 
точностью лучше 5%. 
 
Область применения: астрофизика, планетология и атмосферная оптика. 
 
Экономическая эффективность/значимость работы Полученнные результаты 
используются для пополнения российских и международных баз данных. 
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На сегодняшний день в астрофизике актуальна проблема определения 
состава газа, а также физических условий в которых он находится в атмосфере 
планет. Эта проблема решается моделированием спектров поглощения, 
которое становится возможно после исследования спектров высокого 
разрешения, снятых в контролируемых условиях на Земле. 
Экспериментальные спектры атмосферы получают с помощью инфракрасных 
спектрометров, размещаемых как на Земле в обсерваториях (например ИК-
обсерватория на Мауна-Кеа [А1]), так и на её орбите (например ИК-
обсерватория ISO [A2]), а также на исследовательских зондах (например 
исследование системы Плутона зондом «Новые рубежи» [A3]).  
Данное исследование посвящено выяснению энергетической 
структуры взаимодействующих фундаментальных состояний (v4 = 1), (v6 = 1), 
(v7 = 1), (v8 = 1), (v10 = 1) молекулы C2H3D, что с одной стороны позволяет 
моделировать положения спектральных линий этилена, с другой - несет 
информацию о структурных параметрах и внутренней динамике молекулы. В 
конечном итоге найденные собственные значения гамильтониана для 
исследованных состояний позволят рассчитать дипольные характеристики 
молекулы C2H3D, необходимые для определения компонентного состава и 
макропараметров газовых смесей: концентрации, температуры, давления. 
Таким образом определены следующие цели и задачи работы: 
Цель - Анализ спектра поглощения высокого разрешения 
молекулы С2H3D в области 600-1250 см-1 
Задачи: 
1. Идентификация переходов в спектре молекулы С2H3D в 
области 600-1250 см-1; 
2. Определение спектроскопических параметров эффективного 
гамильтониана, моделирующего частоты переходов в спектре; 
3. Определение параметров оператора эффективного 
дипольного момента моделирующего интенсивности в спектре. 
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Молекула этилена присутствует в атмосфере планет Солнечной 
системы [А1-А3,А11-А13], что дает основание полагать, что он присутствует 
на подобных планетах в других звездных системах, также молекула 
обнаружена на некоторых спутниках в Солнечной системе [A2] и в 
межзвездных облаках [А13-А16]. Концентрация этилена в земной атмосфере 
меняется от 0,02 до 200 ppb [A4], эта молекула играет важную роль в 
формировании глобального климата и выделяется в атмосферу в том числе и 
антропогенным путем [А17]. Спектры этилена важны также при получении 
экспериментальных спектров смеси газов, где линии поглощения этилена 
необходимо выделить для определения концентрации других газов, 
поглощающих в той же области спектра [А4], например, таковым является 
метан. Этилен также является одним из летучих компонентов растений: плода 
и листья многих древесных, кустарниковых и травянистых растений выделяют 
его в атмосферу [А5-А8]. Поэтому этилен можно рассматривать как биомаркер 
[А18] при поиске жизни на экзопланетах и спутниках планет Солнечной 
системы [А19].  
Следует отметить, что исследование соотношения изотопов водорода, 
дейтерия и протия в астрофизике является важным для экспериментального 
подтверждения предполагаемой звездной и планетарной эволюции [А9-
А10,А14]. Соотношение D/H оказывается основной характеристикой, по 
которой можно отследить источник исследуемого вещества: галактика, 
протозвезды, планеты-гиганты, кометы, межпланетные частицы все имеют 
разное значение D/H. Этот факт обусловлен процессом кинетического 
разделения изотопов – изотопы оказываются разделены вследствие того, что 
скорости некоторых химических реакций оказываются различны для каждого 
из них [А20]. Таким образом, становится значимым исследование 
изотопически замещенных молекул. Монодейтерированный изотополог 
этилена (C2H3D) является первым по распространенности изотопологом C2H4, 




1. Существующие исследования в области молекулярной 
спектроскопии высокого разрешения проведенные для молекулы С2H3D. 
Международный каталог спектроскопических данных HITRAN имеет 
большое количество информации о молекуле этилена [Б1-Б2]. Однако, для 
решения задач астрофизики, в частности, связанных с моделированием 
спектров необходимо постоянно пополнять и уточнять эту информацию. 
Также для решения таких задач как нахождение потенциальной функции 
необходима информация о изотопических модификациях молекулы этилена. 
Относительно исследований молекулы С2H3D в области молекулярной 
спектроскопии высокого разрешения можно сказать, что из-за повышения 
точности эксперимента по снятию спектра данные статьи приведенные в 
таблице 1 в первых трех строках [Б3-Б5] можно считать устаревшими, 
поскольку точности использованных экспериментальных данных 
недостаточно для решения обратной задачи.  
В статье [Б6] был проведен анализ колебательно-вращательного 
спектра молекулы C2H3D в области 1330-1475 см-1. На основе проведенного 
анализа из экспериментальных данных получена вращательная структура 
основного колебательного состояния молекулы. Из анализа фундаментальной 
полосы v12 авторами было проинтерпретировано 1444 перехода, для 
соответствующего состояния найдены спектроскопические постоянные, 
восстанавливающие экспериментальные значения уровней со 
среднеквадратичным отклонением drms = 5,5*10-4. Неопределенность 
положения линии в спектре составила 6,5*10-4 см-1. Параметры основного 
колебательного состояния, полученные в данной статье, были взяты в качестве 
начального приближения при фитинге. 
В работе [Б7] исследовались валентные колебания молекул C2H3D и 
C2HD3, с помощью теории локальных мод для этих молекул были найдены 
спектроскопические постоянные, параметр среднеквадратичное отклонение 
drms для C2H3D составил 7 см-1. 
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В таблице 1 приведены основные результаты интерпретации спектра 
молекулы C2H3D, ранее проведенные в области 600-1250 см-1 для полос v4, ν6, 
v7, v8, v10, иными словами, тех, что исследуются в данной работе. 























[Б3], 1982 v7 0,08 0,002 -  24/9 
[Б4], 1984 v7, v8  0,001 - 1775 31/13, 27/10 
[Б5], 1987 v10  0,001 - 140 26/3-10 
[Б8], 1988 v4, ν6, 
v7, v8, 
v10 









Авторы работы [Б8] не смогли точно воспроизвести (с drms<0,0003) 
экспериментальный спектр с помощью модели при решении обратной задачи, 
тем не менее в некоторой степени согласие с экспериментом наблюдалось (drms 




2. Восстановление экспериментального энергетического спектра с 
помощью модели эффективного гамильтониана 
Природные явления часто изучаются с помощью построения модели 
процесса или объекта. Молекулярная спектроскопия изучает поглощение 
света молекулами в различных диапазонах частот при различных значениях 
параметров окружающей среды (температуры, давления, электрических и 
магнитных полей). Моделирование процессов поглощения света молекулами 
сводится, в первую очередь, к построению конкретного гамильтониана 
молекулы.  
Молекула, поглощающая электромагнитное излучение, представляется 
в виде электронов и ядер составляющих ее. Затем решается задача об их 
движении в отсутствии внешних полей. Процесс поглощения 
электромагнитного излучения – это переход молекулы из 
низкоэнергетического состояния в состояние с большей энергией, переход 
осуществляется за счет энергии кванта излучения. Для описания уровней 
энергии молекулы необходимо решить уравнение Шредингера (2.1) с 
операторов Гамильтона  , зависящем от координат и спинов частиц 
составляющих молекулу, а также учитывающего взаимодействия между 
этими частицами. В молекулярной спектроскопии используют 
нерелятивистские гамильтонианы имеющие вид (2.2). 
   =   ,       (2.1) 
где   – волновая функция состояния,   энергия состояния. 
  =       +     +  ,      (2.2) 
где       и     – операторы кинетической энергии ядер и электронов,   
– оператор потенциальной энергии молекулы. Эти операторы в 













































где    и     – массы ядер и электронов;    и   – заряды ядер и 
электронов;     – расстояние между i-той и j-той частицами.  
Точное решение уравнения Шрёдингера с таким гамильтонианом – 
очень сложная задача. Поэтому, существуют многочисленные приближения. 
Также возникает задача получения гамильтониана, зависящего от 
вращательных и колебательных переменных, – перевод классического 
гамильтониана (2.2) в гамильтониан во внутримолекулярных координатах. В 
итоге такого перевода получаем колебательно-вращательный гамильтониан 
Уотсона [В1]. Опишем теперь коротко основные положения теорий, 
используемых в колебательно-вращательной спектроскопии молекул для 
упрощения задачи решения уравнения Шредингера. 
Согласно приближению Борна-Оппенгеймера, решение уравнения 
Шредингера разбивается на две части, как и гамильтониан (2.4): 
  =     + ∆   + ∆       (2.4) 
1. О движении электронов в поле медленно движущихся ядер (части 
соответствует слагаемое    ); 
2. О движении ядер в эффективном поле электронов (∆   и ∆  ). 
Части 1, 2 теперь можно решать отдельно, а полная волновая функция 
  (2.5) выражается как произведение электронной  э и ядерной  я. 
  =  э ∗  я      (2.5) 
Метод эффективных операторов позволяет заменить исходный 
гамильтониан  , решение с которым уравнения Шредингера невозможно или 
затруднительно, новым  ′ обладающим следующими свойствами: 
1. Решение уравнения Шредингера с  ′ можно определить в явном 
виде; 
2. Множество  ′ всех решений уравнения Шредингера с оператором 
 ′ тождественно совпадает с некоторым подмножеством   множества   
решений уравнения Шредингера с оператором  .  
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Согласно операторной теории возмущений гамильтониан обычно 
выбирается в виде (2.4). При этом собственные функции выражаются в виде 
произведений соответствующих собственных функций слагаемых  . 





,    (2.5) 
где символ    означает, что соответствующий оператор    является 
малым по сравнению с   , решения с которым известны, порядок малости    
определяется как   , где   = (  /  )
 / ,    – масса электрона,    – 




2.1 Общая информация о молекуле С2H3D. 
Молекула C2H3D (Рисунок 1) это молекула типа асимметричного 
волчка. Группа симметрии этой молекулы изоморфна точечной группе 
симметрии Cs.  
 
Рисунок 1 – Молекула C2H3D 
В данной работе мы рассмотрели фундаментальные полосы v4, v6, v7, v8 
и v10, которые расположены в области 600-1250 см-1. Соответствующие 
колебательные координаты, Q4, Q6, Q7, Q8, Q10 (Рисунок 2) преобразуются при 
операциях симметрии по неприводимым представлениям A' и A'' группы Cs 
(Таблица 2) [В4-В5]. 
 
 
Рисунок 2 – Нормальные колебания молекулы C2H3D  
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Таблица 2 - Преобразование элементов входящих группу Cs 





А’ 1 1 Q1, Q2, Q3, Q5, Q6, Q9, Q10, Q11, Q12 Jx, Jz 
А’’ 1 -1 Q4, Q7, Q8, Jy 
 
Исходя из симметрии молекулы, между полосами A’ и A’’ должны 
быть распределены три типа переходов a, b, и с, правила отбора, 
соответствующие этим типам переходов имеют вид: 
∆  = ±1 ∆ а = чет. ∆   = нечет. 
∆  = ±1 ∆   = нечет. ∆   = нечет.    (2.6) 
∆  = ±1 ∆   = нечет. ∆   = чет. 
В дополнение, для всех типов переходов должно соблюдаться условия: 
   +     =  ,    + 1      (2.7) 




2.2 Модель эффективного гамильтониана 
Как говорилось ранее, для упрощения решения уравнения Шредингера 
возникает необходимость перевода гамильтониана (2.2) в гамильтониан во 
внутримолекулярных координатах. В работе [В1] было показано что при 
переходе к (3  − 6) колебательным координатам   , которые описывают 
относительное движение ядер в молекуле, колебательно-вращательный 









∑    (   −   )(   −   )   +  ( ) ,  (2.8) 
где    = − ℏ
 
   
 - импульс, сопряженный координате   ; 
Потенциальная функция  ( ) может быть представлена в виде 
разложения в ряд Тейлора: 






  + ∑               +
∑                   +…    (2.9) 
здесь: 
   = ∑    
             (2.10) 
- компоненты колебательного углового момента; 
   
  = ∑ ∑                     (2.11) 
- кориолисовы постоянные; 
     - полностью антисимметричный тензор (символ Леви-Чивита);  
     - константты форм колебаний; 
    - элементы матрицы обратных моментов инерции; 





2.3 Метод комбинационных разностей 
Анализ спектра проводился методом комбинационных разностей. 
Рассматриваются вращательные уровни основного и возбуждённого 
колебательно-вращательных состояний. Согласно правилам отбора, имеется 
несколько переходов с вращательных уровней основного колебательного 
состояния на один и тот же уровень возбуждённого колебательного состояния 
(Рисунок 3). Как правило, структура основного колебательного состояния 
известна с высокой точностью, её можно определить из анализа 
микроволновых спектров.  
Рисунок 3 - Иллюстрация метода комбинационных разностей 
Наша цель – отыскание энергии возбужденного колебательного 
состояния. Для того, чтобы найти ее нужно предположить на какое примерно 
расстояние она отстоит от соответствующей энергии невозбужденного 
состояния. Поскольку достаточно точно известны расстояния между 
вращательными уровнями основного колебательного состояния, можно 
сделать «линейку», расстояния между делениями которой будут 
соответствовать расстояниям между вращательными уровнями основного 
колебательного состояния (a и b на рисунке 3).  
Допустим, мы составили «линейку» из трех делений. Будем двигать 
«линейку» по спектру. В спектре необходимо найти такие три линии, которые 
совпадут с делениями линейки (Рисунок 4). Зная положения нижних уровней, 
длины волн переходов, можно определить энергию верхнего уровня. Если 
25 
 
будем «линейку» двигать по спектру, то можем обнаружить ещё несколько 
линий, которые совпадут с делениями «линейки». Из числа выбранных таким 
образом линий нужно найти верную комбинацию. Описанный процесс 
является одним из способов интерпретацией линий.  
Конечно, точное совпадение линий спектра с делениями линейки в 
процессе идентификации маловероятно. Поэтому задается точность поиска 
«d». Это значит, что при отклонении центра линии спектра от деления 
«линейки» на величину меньшую или равную «d» линия попадает в выборку 
[В6-В8]. 




2.4 Применение теории изотопозамещения для оценки 
спектроскопических параметров взаимодействия выделенных состояний 
В данной работе была выполнена численная оценка параметров 
эффективного гамильтониана, описывающих взаимодействия между 
исследуемыми состояниями. Для подобных расчетов постоянных 
резонансного взаимодействия обычно используется общая теория 
изотопозамещения [В9]. 
Перечислим здесь некоторые следствия из теории изотопозамещения, 
справедливые для любой изотопической замены в многоатомных молекулах, 
необходимые для расчета спектроскопических параметров.  
Первое следствие. Основываясь на связи между вращательными, 
трансляционными и колебательными координатами можно определить 
гармонические частоты изотопозамещенной молекулы,   
  , как функции 
гармонических частот основной молекулы,   , с помощью набора 
коэффициентов     или, наоборот, определить коэффициенты     как 




  ,    (2.1.1) 
где     – элементы матрицы, связывающей нормальные координаты 
материнской молекулы с нормальными координатами изотопозамещенной. 
Дополнительное условие, определяющее ортогональную матрицу     
    = ∑              (2.1.2) 
Второе следствие. Дополнительные уравнения для определения     




             ,   (2.1.3) 
где    и   
   - массы атомов до и после изотопозамещения. 
Представленные выше соотношения (3.1-3.3), определяют коэффициенты     




Третье следствие трансформационные коэффициенты 
изотопозамещенной молекулы могут быть записаны: 
    







       (2.1.4) 
Выражение (3.4) используется для     
   -параметров 
изотопозамещенной молекулы, с использованием параметров «материнской» 
молекулы. В данном уравнении    
   является матрицей поворота 
координатных осей, соответствующих равновесной конфигурации при 
переходе от основной модификации к изотопозамещенной. 
С помощью уравнений (3.1) — (3.4) можно рассчитать структурные 
постоянные     
   для любой изотопозамещенной молекулы. Для этого 
необходимо знать только массы и соответствующие постоянные      
исходной молекулы. Таким образом, с помощью представленных выше 
расчётов были численно получены значения всех трансформационных 
коэффициентов,     
   молекулы C2H3D, необходимых для дальнейшей работы, 
из которых по формуле (2.11) были получены    
   кориолисовы постоянные, 







3 Восстановление интенсивностей спектра с помощью модели 
эффективного дипольного момента 
3.1 Закон поглощения Бугера — Ламберта — Бера. 
Типичный спектроскопический эксперимент изображен на рисунке 5, 
он иллюстрирует ослабление луча излучения при прохождении образца. 0I  и 
I  представляют собой поток энергии на единицу поверхности и времени, или 
интенсивность (единицы измерения в СИ – Вт/м2) пучка излучения до и после 
прохождения через образец соответственно. Вместо интенсивности можно 
также использовать поток фотонов на единицу поверхности и времени ( ,0phI  и 
phI ) поскольку верно  
phI I h        (3.1) 
 
Рисунок 5 - Типичный спектроскопический эксперимент. Исследуемый образец 
помещен в камеру размера L. 
Поток фотонов на единицу поверхности и времени может быть 
выражен как  
ph phI с С        (3.2) 
где с  - скорость света, а phС  - концентрация фотонов в световом пучке 
в виде плотности частиц.  
Число поглощенных фотонов на единицу длины dx  пропорционально 
концентрации iС  поглощающих частиц (концентрации как плотности частиц) 
и интенсивности: 
fi idI IС dx       (3.3) 
где fi  - сечение молекулярного поглощения, связанное с переходом из 
состояния i в состояние f. fi  зависит от частоты, и из уравнения (3) видно, что 
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оно должно иметь размерность м2, или как чаще всего употребляют – см2. fi  
можно интерпретировать как поверхность полностью поглощающего диска, 
поглощающим так же, как и исследуемый атом или молекула. Интегрируя 







          (3.4) 
Результатом интегрирования является известный закон Ламберта-Бера:  








 известна как неперово поглощение, она легко 




. Другая форма закона Ламберта-Бера, 
используемая при проведении эксперимента по снятию спектра поглощения – 
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 - десятеричное поглощение, fi  - коэффициент молярной 
экстинкции, обычно выраженный в дм3 / (см · моль), а ,i mc  - концентрация в 





3.2 Характеристики интенсивности поглощения. 
 
Коэффициент поглощения   можно выразить через коэффициент 
молярной экстинкции как  
4 fi

        (3.7) 
где   - длина волны излучения соответствующая данному 
коэффициенту поглощения. 
В отсутствии внешних полей интенсивность излучения равна площади 
под контуром линии, то есть интегралу от коэффициента поглощения в 
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      (3.8) 
Здесь: 
 A и B – это соответственно уровни нижнего и верхнего состояния 











R a b  выражается через матричные 
элементы эффективного оператора дипольного момента, который будет 
обсуждаться в главе 3. 
 Ag  - это коэффициент вырождения для состояния a (обычно равен 
0 или 1). 
 ( )Z T  - статистическая сумма в зависимости от температуры T. 




Однако, вместо k  чаще используются относительные величины 
Pk  и 
Nk , выражаемые обычно в (см





        (3.9),  




        (3.10) 





        (3.11),  




3.3 Модель оператора эффективного дипольного момента. 
 
Ранее было показано, что для восстановления интенсивностей 
экспериментального спектра необходимо определить значения матричных 
элементов эффективного дипольного момента 'Z .  
Проекцию оператора дипольного момента в пространственно-
фиксированной системе координат можно выразить как сумму по 
координатам в фиксированной с молекулой системе: 
Z ZP  

  ,      (3.12) 
где Z  - постоянные элементы матрицы преобразования координат. 
Определяя ZP   мы можем воспользоваться тем фактом, что 
собственные значения для оператора дипольного момента совпадают с 
найденными для оператора эффективного колебательно-вращательного 
Гамильтониана H , а собственные функции   выражаются через 
соответствующие A  для H : 
G A  ,      (3.13) 
где G это унитарный оператор, используемый в теории эффективных 
операторов, и определяемый при решении задачи на собственные значения для 
H .  
Отсюда следует, что искомое Z ZP A G P G B 
 , и мы можем 
определить оператор ZP
  через унитарное преобразование (в общем случае 
имеет колебательную ( , )i ZR J   и вращательную часть ( , )iV q p  ): 
( , ) ( , )Z Z i i Z i
i
P G P G r R J V q p   
  ,    (3.14) 
Оператор 'Z  связан с оператором проекции дипольного момента на ось 
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 
      
    
     

        (3.15) 
где, Zk   - элементы матрицы направляющих косинусов, q  - 
нормальные колебательные координаты [Г1-Г6]. 
Точные выражения матричных элементов 'Za b  оператора 
эффективного дипольного момента 'Z  найдены в [Г3,Г6] с использованием 




3.4 Принцип работы Фурье-спектрометра  
Фурье-спектрометр представляет собой интерферометр Майкельсона, 
в который попадает исследуемое излучение, при этом одно из зеркал будет 
перемещаться с постоянной скоростью. Оптическая схема типичного 
интерферометра Майкельсона приведена на рисунке 6. 
Рисунок 6 – Оптическая схема интерферометра 
Исследуемый пучок света выходит из 1 – источника. З – зеркала 
расставлены так, чтобы после светоделителя – СД, - лучи накладывались друг 
на друга. К – компенсатор разности хода, вызванной тем, что один прошел 
через пластинку светоделителя один раз, а другой – три. Результат 
интерференции регистрируется в фотоприемнике – 2. 
Фотоприемник связан через усилитель с АЦП (аналогово-цифровым 
преобразователем), который и преобразует аналоговый электрический сигнал 
в цифровую последовательность. Массив данных, полученный подобным 
образом, называется интерферограммой источника. Массив преобразуется на 
ЭВМ, где с помощью Фурье-преобразования вычисляется спектр в 
координатах положение зеркала – интенсивность сигнала. Интерферограмма 
снимается за рабочий цикл интерферометра – сканирование. Оно 
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осуществляется путем перемещения одного из зеркал с помощью У – 
устройства изменения разности хода. Для того, чтобы связать 
зарегистрированный отсчет с определенной величиной разности хода и 
получить спектр в нужных координатах одновременно снимается опорная 
интерферограмма.  
По мере движения зеркала на приемник попадает световой пучок, 
интенсивность которого в случае монохроматического источника меняется по 
косинусоидальному закону. Если в источник излучения добавить вторую 
частоту то результирующая зависимость в координатах “положение зеркала - 
интенсивность” будет представляться в виде суммы двух косинусоидальных 
волн [Г7]. Итоговую интерферограмму можно представить как сумму 
косинусоидальных волн представляющих все возможные частоты 
присутствующих в источнике: 
0
( ) ( )cos(2 )I B v v dv 

     (3.16), 
где ( )B v  - интенсивность (яркость) источника, в зависимости от 
излучаемой частоты v, а   – разность хода. 





4. Результаты анализа группы полос молекулы С2H3D в области 
600-1250 см-1. 
4.1. Условия получения спектра поглощения на Фурье-
спектрометре. 
Спектр высокого разрешения монодейтерированного этилена был получен на 
Фурье-спектрометре Brucker 120HR в диапазоне волновых чисел 600 – 1250 
см-1 (Рисунок 7) при комнатной температуре, использовался изотопически 
чистый образец CH2=CHD.  
Рисунок 7 – Обзорный спектр высокого разрешения (SB003) молекулы C2H3D 
в диапазоне 600 – 1150 см-1 
Условия снятия спектра высокого разрешения при четырех измерениях 
указаны в таблице 3. Экспериментальная неопределенность положения линии 
спектра составила 2-3*10-4 см-1.  


















































Рисунок 8 – Обзорный спектр высокого разрешения молекулы C2H3D в 





4.2. Идентификация переходов спектра. 
В результате анализа 19 000 разрешенных и запрещенных переходов 
были отнесены к исследуемым колебательно-вращательным полосам 
поглощения v4, v6, v7, v8, v10. Детальная информация о максимальных значениях 
квантовых чисел и количестве переходов, найденных для каждой полосы 
представлена в таблице 4. 
Таблица 4 – Статистическая информация по проинтерпретированным 
полосам молекулы C2H3D. 
 (v4=1) (v6=1) (v7=1) (v8=1) (v10=1) 
    /  
    37/14 32/14 36/14 35/14 31/14 
Число переходов 3912 3971 3634 3765 3688 
 
4.3. Дополнение данных из анализа новых переходов. 
Спектр, указанный в таблице 3 как «SB011» снят при высоком 
давлении и большой длине оптического пути, что означает существенное 
повышение интенсивностей переходов в спектре относительно 
интенсивностей в спектрах «T03» и «T02» (таблица 3). Чтобы полученную 
информацию можно было бы использовать, решая задачу моделирования 
спектра, необходимо привести в соответствие положения линий (с 
погрешностью, не превышающей экспериментальную неопределенность 
положения линии) в разных экспериментальных сериях. Для этого случайным 
образом было выбрано 80 переходов, проинтерпретированных в спектрах 
«SB011» и «T02» и затем посчитана средняя величина аддитивного сдвига 
одного спектра относительно другого. В результате проведенной работы 
данные по интерпретации были дополнены, полную статистическую 




4.4. Анализ системы взаимодействующих состояний (v4 = 1), (v6 = 
1), (v7 = 1), (v8 = 1), (v10 = 1) 
Набор спектроскопических параметров (Таблица 5) полученный из 
решения обратной спектроскопической задачи воспроизводит данные 
исходного эксперимента с точностью до погрешности эксперимента (drms = 
1,5*10-4 см-1). При моделировании экспериментального спектра методом 
наименьших квадратов использовались параметры резонансного 
взаимодействия типа Кориолиса 
' '2vv vvC B   , которые не варьировались 
(Таблица 6). Эти параметры были рассчитаны на основании теории 
изотопозамещения (раздел 2.4). Параметры взаимодействия типа Ферми были 
получены в ходе решения обратной задачи (Таблица 7). 
Таблица 5 - Параметры резонансного взаимодействия Кориолиса 
α v v' C, см-1 α v v' C, см-1 
x 10 8 -.2945 x 6 7 -.2226 
z 10 7 .2622 z 6 7 .1740 
x 10 7 -.9358 z 6 8 -.2985 
z 10 8 .2102 x 6 8 .1208 
z 10 4 .1560 z 6 4 -.1129 
x 10 4 .1097 x 6 4 -.6790 
Таблица 6 – Параметры диагонального блока матрицы эффективного 




(v4 = 1) (v6 = 1) (v7 = 1) (v8 = 1) (v10 = 1) 
Е  1000,0400(2) 1125,2760(3) 806,4714(4) 943,5032(2) 732,1423(5) 
А 4.0058896 3,9445(2) 4,1038(3) 3,9698(1) 3,9307(4) 4,018(2) 
B 0.9163247 0,913977(3) 0,921897(5) 0,9141(6) 0,91132(3) 0,9099(3) 
C 0.7437730 0,744283(4) 0,741015(2) 0,744875(3) 0,744650(5) 0,742305(5) 
ΔK*104 0,7069 0,526(2) 0,157(2) 0,25(3) 0,10(2) 0,15(5) 
ΔJK*105 0,6023 0,8033(4) 0,4204(3) 0,74487(1) 0,4463(4) 0,75(4) 
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ΔJ*105 0,12941 0,104(1) 0,120(5) 0,704(1) 0,1253(4) 0,131(2) 
δJ*106 0,2839 0,2839 0,2839 0,2839 0,2839 0,2839 
δK*105 0,789 0,789 0,789 0,789 0,789 0,789 
HJ*1011 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 0,21 
HJK*1010 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58 0,58 
HKJ*109 -0,53 -0,53 -0,53 -0,53 -0,53 -0,53 
HK*108 0,7 0,7 0,7 0,7 0,7 0,7 
Таблица 7 - Параметры взаимодействия Ферми-типа 
 
4.5. Анализ интенсивностей линий полос ν4, ν6, ν7, ν8, ν10 
Для получения экспериментальных интенсивностей спектра 
проводилась аппроксимация линий контуром Армана-Трана (Рисунок 9). Все 
44 интегральные значения получены из спектра SB003. При моделировании 
интенсивностей использовалась система колебательно-вращательных уровней 
молекулы, полученная при интерпретации спектра и решении обратной 
спектроскопической задачи. Экспериментальные интенсивности 
воспроизводятся с точностью лучше 5%. Рассчитанные параметры 
эффективного оператора дипольного момента можно найти в таблице 8. 













Таблица 8 - Параметры эффективного дипольного момента 
Параметр  Значение, Дебай 
 v10µ × 10 0,931(86) 
 v6µ × 10 0,604(84) 
 v7µ  0,4977(32) 
 v8µ  0,4828(30) 





5. Социальная ответственность 
В данной работе проводится моделирование ИК-спектра поглощения 
молекулы C2H3D в области 600-1250 см-1. 
Результатом исследования является идентификация линий 
экспериментального спектра, а также набор спектроскопических параметров 
модели спектра поглощения молекулы C2H3D. Полученные данные будут 
использоваться для пополнения как российских, так и международных баз 
данных (HITRAN). Последние, в свою очередь, широко используются для 
решения многочисленных как теоретических, так и прикладных задач 
астрофизики, планетологии, атмосферной оптики, и т.д. 
Теоретическая работа, а также непосредственное моделирование 
экспериментального спектра выполнялось в лаборатории молекулярной 
спектроскопии высокого разрешения – аудитория 123, корпус №3 НИ ТПУ. 
 
5.1. Правовые и организационные вопросы обеспечения 
безопасности. 
5.1.1. Специальные (характерные для рабочей зоны 
исследователя) правовые нормы трудового законодательства. 
Режим рабочего времени, защиту персональных данных работника, 
оплату и нормирование труда регулирует Трудовой кодекс РФ, а также 
Конституция РФ. 
Согласно Трудовому кодексу нормальная продолжительность рабочего 
времени не может превышать 40 часов в неделю. Режим рабочего времени 
должен предусматривать продолжительность рабочей недели (пятидневная с 
двумя выходными днями, шестидневная с одним выходным днем, рабочая 
неделя с предоставлением выходных дней по скользящему графику, неполная 
рабочая неделя), работу с ненормированным рабочим днем для отдельных 
категорий работников, продолжительность ежедневной работы (смены), в том 
числе неполного рабочего дня (смены), время начала и окончания работы, 
время перерывов в работе, число смен в сутки, чередование рабочих и 
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нерабочих дней, которые устанавливаются правилами внутреннего трудового 
распорядка в соответствии с трудовым законодательством и иными 
нормативными правовыми актами, содержащими нормы трудового права, 
коллективным договором, соглашениями, а для работников, режим рабочего 
времени которых отличается от общих правил, установленных у данного 
работодателя, - трудовым договором.  
Необходимо проводить обязательные предварительные (при 
поступлении на работу) и периодические медицинские осмотры 
(обследования) работников. Во избежание несчастных случаев, следует 
проводить обучение и проверять знания работников. К самостоятельной 
работе допускаются лица прошедшие медицинское освидетельствование, 
курсовое обучения по теоретическим знаниям и практическим навыкам в 
работе в объёме программы, аттестацию квалификационной комиссии и 
инструктаж по охране труда на рабочем месте. Первичный инструктаж 
рабочий получает на рабочем месте до начала производственной 
деятельности. 
Согласно Федеральному закону "О персональных данных" от 
27.07.2006 N 152-ФЗ персональными данными является любая информация, 
относящаяся к определенному или определяемому на основании такой 
информации физическому лицу (субъекту персональных данных). Согласно 
Трудовому кодексу обработка персональных данных работника может 
осуществляться исключительно в целях обеспечения соблюдения законов и 
иных нормативных правовых актов, содействия работникам в 
трудоустройстве, получении образования и продвижении по службе, 
обеспечения личной безопасности работников, контроля количества и 
качества выполняемой работы и обеспечения сохранности имущества. 
Оклад – определяется предприятием (Положением об оплате труда). 
В ТПУ оклады распределены в соответствии с занимаемыми должностями, 
например, ассистент, ст. преподаватель, доцент, профессор. Базовый оклад 
определяется исходя из размеров окладов, определенных штатным 
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расписанием предприятии. Размер окладов ППС и НС ТПУ представлен на 
корпоративном портале ТПУ. В ходе данных исследований месячный оклад 
представлял из себя стипендию студента в размере 2477,8 руб.  
Компенсация за вредные условия труда не предусмотрена, согласно 
Федеральному закону от 28.12.2013 N 426-ФЗ (ред. от 27.12.2018) "О 
специальной оценке условий труда" условия труда являются допустимыми. 
В соответствии с Федеральным законом от 24.07.1998 № 125-ФЗ «Об 
обязательном социальном страховании от несчастных случаев на 
производстве и профессиональных заболеваний» обязательному социальному 
страхованию подлежат все лица, выполняющие работу в организациях на 
основании трудовых договоров, а также физические лица, выполняющие 
работу на основании гражданско-правового договора, если в соответствии с 
этим договором страхователь (организация) обязан уплачивать страховщику 
(ФСС) страховые взносы. Все страхователи (предприятия, организации) 
обязаны перечислять страховщику (ФСС) страховые взносы, которые 
определены на основании страховых тарифов к фонду оплаты труда 
предприятия и устанавливаются федеральными законами по видам 
экономической деятельности. Из этих средств ФСС возмещает работнику, 
получившему повреждение здоровья на производстве, его утраченный 
заработок (доход), а также связанные с этим дополнительные расходы. В 
случае смерти пострадавшего указанные пособия получают определенные 
члены его семьи и лица, состоявшие у него на иждивении. Условия страховых 
выплат устанавливаются федеральными законами и, как правило, 
корректируются на каждый очередной финансовый год. 
 
5.1.2. Организационные мероприятия при компоновке рабочей 
зоны исследователя. 
Рациональная планировка рабочего места должна обеспечивать: 
наилучшее размещение орудий и предметов труда, не допускать общего 
дискомфорта, уменьшать утомляемость работника, повышать его 
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продуктивность труда. Площадь рабочего места должна быть такой чтобы 
работник не делал лишних движений и не чувствовал неудобства во время 
работы. Важно иметь также возможность изменить рабочую позу, то 
положение корпуса, рук, ног. Однако целесообразно исключить или 
минимизировать все физиологических неестественные и неудобные 
положения тела. 
Эргономические требования и планировку рабочего места регулируют 
следующие документы: 
1. ГОСТ 12.2.032-78 Система стандартов безопасности труда 
(ССБТ). Рабочее место при выполнении работ сидя. Общие эргономические 
требования. 
2. СанПиН 2.2.2/2.4.1340-03 "Гигиенические требования к 
персональным электронно-вычислительным машинам и организации работы" 
(с изменениями на 21 июня 2016 года). 
3. ПНД Ф 12.13.1-03 Методические рекомендации. Техника 
безопасности при работе в аналитических лабораториях (общие положения). 
4. ГОСТ Р ИСО 6385-2016 Эргономика. Применение 
эргономических принципов при проектировании производственных систем. 
5. ГОСТ Р 50923-96. Дисплеи. Рабочее место оператора. Общие 
эргономические требования и требования к производственной среде. Методы 
измерения. 
 
5.2. Производственная безопасность. Анализ вредных и опасных 
факторов, которые могут возникнуть на рабочем месте при проведении 
исследований. Обоснование мероприятий по защите исследователя от 
действия опасных и вредных факторов. 
В лаборатории, где расположены рабочие места за персональными 
компьютерами могут быть следующие вредные факторы. 










1.Отклонение показателей микроклимата + СН 245-71, ГОСТ 
12.11.005-88 
2. Превышение уровня шума + ГОСТ 12.1.003-83, СН 
2.2.4/2.1.8.562-96 
3.Отсутствие или недостаток 
естественного света 
+ СанПиН 2.2.1/2.1.1.1278-
03, СНиП 23-05-95, СИиП 
23-05-95 4.Недостаточная освещенность рабочей 
зоны 
+ 
5.Повышенное значение напряжения в 
электрической цепи, замыкание которой 
может произойти через тело человека 
+ ГОСТ 12.1.009 – 2009, 
ГОСТ 12.1.030 – 81, ГОСТ 
12.1.038-82 
 
5.2.1. Отклонение показателей микроклимата 
Требования, предъявленные к воздуху, т.е. оптимальные и допустимые 
значения показателей микроклимата в производственных помещениях для 
работ разной категории тяжести и в зависимости от периода года, 
представлены в санитарных нормах проектирования промышленных 
предприятий СН 245-71 и ГОСТ 12.11.005-88 ССБТ «Общие санитарно-
технические требования к воздуху рабочей зоны». В таблице 5 представлены 
оптимальные и допустимые параметры рабочей зоны для конкретной 
категории работ - 2а, т.е. работы, связанные с постоянной ходьбой, 
выполняемые стоя или сидя, но не требующие перемещения тяжестей. 
















Допуст. Верхняя граница Нижняя граница 
Постоян. Непостоян Постоян. Непостоян. 
Холод. 22-23 21 23 19 17 40-60 15-75 0,2 0,1-0,3 
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Тепл. 23-25 23 27 20 18 40-60 15-75 0,3 0,2-0,4 
 
Повышенная влажность воздуха (  > 85%) затрудняет 
терморегуляцию организма, т.к. происходит снижения испарения пота, а 
пониженная влажность (  < 20%) вызывает пересыхание слизистых 
оболочек дыхательных путей. 
Для обеспечения оптимальных и допустимых показателей 
микроклимата в холодный период года следует применять средства защиты 
рабочих мест от остекленных поверхностей оконных проемов, чтобы не было 
охлаждения, а также необходимо установить отопительную систему. В теплый 
период года необходимо предусмотреть защиту от попадания прямых 
солнечных лучей. К средствам коллективной защиты можно отнести 
установки кондиционирования воздуха, основная задача которых 
поддерживать параметры воздуха в установленных пределах, для обеспечения 
надежной работы и комфортных условий для работников. 
 
5.2.2. Превышение уровня шума 
Для определения допустимого уровня шума на рабочих местах 
используется ГОСТ 12.1.003-83. ССБТ «Шум. Общие требования 
безопасности», СН 2.2.4/2.1.8.562-96 «Шум на рабочих местах, в помещениях 
жилых, общественных зданий и на территории жилой застройки». Согласно 
ГОСТ 12.1.003 - 83, нормируемой шумовой характеристикой рабочих мест при 
шуме являются уровни звуковых давлений в децибелах в октановых полосах. 
В таблице 6 приведены допустимые уровни звукового давления на рабочем 
месте. 
Таблица 3 - Допустимы уровни звукового давления на рабочем месте 
Вид деятельности 
Частота, Гц 
Уровень звукового давления, дБ 





71 61 54 49 45 42 40 38 
 
В нашей научно-исследовательской лаборатории не находится никаких 
приборов и устройств, создающих шум, который может оказать влияние на 
здоровье. Так же в помещение отсутствует вентиляционная система, которая 
могла бы создавать дополнительные шумы. Лаборатория расположена среди 
учебных комнат, что означает, что в соседних комнатах так же отсутствует 
производственное оборудование. 
Для защита лаборатории от воздействия шума целесообразно 
применить в качестве средства коллективной защиты (СКЗ) рациональную 
планировку предприятий и производственных помещений. При 
проектировании ограждающих конструкций, предназначенных для защиты от 
шума следует принимать наиболее эффективные по изоляции воздушного 
шума конструкции – однослойные с пустотами или из бетонов на пористых 
заполнителях и ячеистых бетонов, или однослойные конструкции с тонкой 
облицовкой толщиной не более 1,5 см (сухая штукатурка и другие подобные 
материалы) с воздушным промежутком не менее 4 см.  
 
5.2.3. Недостаток естественного света, освещенности рабочей зоны 
Неудовлетворительное и некачественное освещение утомляет зрение, 
может стать причиной его снижения, реже слепоты. Плохо освещенные 
участки рабочего места могут стать причиной травматизма.  
Источник естественного освещения - поток энергии солнца. 
Естественное освещение является наиболее гигиеничным. Однако по 
условиям зрительной работы в лаборатории естественного освещения, как 
правило, недостаточно, поэтому на рабочих местах оказывается 
задействованным и искусственное освещение. Оно может быть обеспечено с 
помощью люминесцентных ламп ЛВ (белого цвета) мощностью 20, 40, 80 Вт. 
Для рабочих мест с искусственным освещением регламентирована 
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допустимая освещенность, согласно действующим санитарным нормам и 
правилам СНиП 23-05-95. 
«Гигиенические требования к естественному, искусственному и 
совмещенному освещению жилых и общественных зданий. СанПиН 
2.2.1/2.1.1.1278-03» определяет наименьшую освещенность рабочих 
поверхностей в производственных помещениях в зависимости от вида 
производимой деятельности. В соответствии со СНиП 23-05-95 все 
зрительные работы делятся на 8 разрядов и зависимости от размера объекта 
различения и условий зрительной работы. Принимаем четвертый разряд 
зрительной работы (средней точности). Допустимые значения наименьшей 
освещенности рабочих поверхностей в производственных помещениях в 
соответствии со СИиП 23-0595 для четвертого разряда зрительной работы 
приведены в таблице 7. На рабочей поверхности должны отсутствовать резкие 
тени, которые создают неравномерное распределение поверхностей с 
различной яркостью в поле зрения, искажает размеры и формы объектов 
различия, в результате повышается утомляемость и снижается 
производительность труда. 
Таблица 4 – Нормирование значения освещенности на рабочих местах 
























а Малый Темный 750 300 
б 
Малый Средний 500 200 
Средний Темный 500 200 
в 
Малый Светлый 400 200 
Средний Светлый 400 
200 
   Большой Темный 400 200 
г 
Средний Светлый 300 150 
Большой Светлый 300 150 
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Большой Средний 300 150 
 
Согласно СНиП 23-05-95 газоразрядные лампы приняты в качестве 
основного источника света. Основными преимуществами таких ламп перед 
лампами накаливания являются высокая световая отдача - 40-110 лм/Вт, 
большой срок службы (до 8000-12000 ч), возможность получения светового 
потока практически с любым спектром. В частности, люминесцентные лампы, 
рекомендуемые для использования в производственных помещениях, 
обеспечивают достаточный уровень освещения, сохраняют зрение, снижают 
утомляемость, повышают работоспособность. С противоположной стороны, 
пульсация светового потока, слепящее действие, а также возникновение 
стробоскопического эффекта - все следует учитывать при производственном 
процессе. Для уменьшения коэффициента пульсации люминесцентные лампы 
включают в разные фазы трехфазной электрической сети. 
Расчёт общего равномерного искусственного освещения 
горизонтальной рабочей поверхности выполняется методом коэффициента 
светового потока, учитывающим световой поток, отражённый от потолка и 
стен. Длина помещения А = 5,3 м, ширина В = 4,7 м, высота = 3,5 м. Высота 
рабочей поверхности над полом ℎ   =  0,8 м. Согласно СНиП 23-05-95 
необходимо создать освещенность не ниже 150 лк, в соответствии с разрядом 
зрительной работы. 
Площадь помещения:   =    ∗   = 24,91 м . Коэффициент отражения 
свеже побеленных стен с окнами, без штор    = 50%, свежепобеленного 
потолка потолка  П = 70%. Коэффициент запаса, соответствующий 
помещению с малым выделением пыли равен КЗ = 1,5. Коэффициент 
неравномерности для люминесцентных ламп   =  1,1. 
Светильники с люминесцентными лампами типа ОДОР-2-40. Этот 
светильник имеет две лампы мощностью 40 Вт каждая, длина светильника 
равна 1227 мм, ширина - 265 мм. 
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Интегральным критерием оптимальности расположения светильников 
является величина  , которая для люминесцентных светильников с защитной 
решёткой ОДОР лежит в диапазоне 1,1-1,3. Возьмем минимальное значение 
  = 1,1 и расстояние светильников от перекрытия (свес) ℎС =  0,3 м. 
Высота светильника над рабочей поверхностью определяется по 
формуле: ℎ =    − ℎрп − ℎС =  2,4 м. 
Расстояние между соседними светильниками или рядами определяется 
по формуле:   =    ℎ =  2,64 м. 
Число рядов светильников в помещении:    =  /  = 1,74 = 2. 
Число светильников в ряду:    =   /  =  2,01 =  2. 
Однако помещение близко к квадратной форме, поэтому разумно 
добавить дополнительный светильник в середине помещения. Таким образом 
светильники будут расположены в шахматном порядке т.е. общее количество 
светильников будет равно   = 5. 
Расстояние от крайних светильников или рядов до стены определяется 
по формуле:   =    /3 =  0,88 м. 
На рисунке 7 изображен план помещения и размещения светильников 
с люминесцентными лампами. 
Рисунок 1 – План помещения и размещения светильников с 
люминесцентными лампами 







Коэффициент использования светового потока, показывающий какая 
часть светового потока ламп попадает на рабочую поверхность, для 
светильников типа ОДОР с люминесцентными лампами при  П = 70%,    =
50% и индексе помещения   =  1,6 равен   =  0,42. 
Потребный световой поток группы люминесцентных ламп светильника 




= 2836 лм. 




∗ 100% ≤ 20%, 
ФЛД Фп
ФЛД
∗ 100% = −9,07%. 
Таким образом необходимый световой поток светильника не выходит 
за пределы требуемого диапазона. 
 
 
5.2.4. Повышенное значение напряжения в электрической цепи, 
замыкание которой может произойти через тело человека 
Строгое выполнение организационных и технических мероприятий 
при проведении работ с электроустановками, очень важно в целях 
предупреждения электротравматизма, кроме этого используют средства 
защиты, к которым относятся: электрическая изоляция токоведущих частей, 
защитное заземление и отключение, электрическое разделение сети. 
Использование этих средств позволяет обеспечить защиту людей от 
прикосновения к токоведущим частям, от опасности перехода напряжения к 
металлическим нетоковедущим частям, от шагового напряжения. 
Преднамеренное соединение с землей металлических нетоковедущих 
частей, которые могут оказываться под напряжением, называют защитным 
заземлением (ГОСТ 12.1.009 - 2009). Чтобы защитить человека от поражения 
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электрическим током, защитное заземление должно удовлетворять ряду 
требований, изложенных в ПУЭ и ГОСТ 12.1.030 – 81 “ССВТ. 
Требования электробезопасности зависят от напряжения 
электроустановок и мощности источника питания. К средствам защиты 
относятся: электрическая изоляция токоведущих частей, защитное заземление 
и отключение, электрическое разделение сети. Использование этих средств 
позволяет обеспечить защиту людей от прикосновения к токоведущим частям, 
от опасности перехода напряжения к металлическим нетоковедущим частям, 
от шагового напряжения. 
Особое внимание необходимо уделять защите от статического 
электричества. Для его снижения применяют специальное покрытие полов, 
которое выполнено из линолеума антистатического поливинилхлоридного. К 
другому методу защиты можно отнести нейтрализацию зарядов 
ионизированным воздухом. 
Рабочая среда (сырость, высокая температура, токопроводящая пыль, 
едкие пары и газы, токопроводящие полы и т.д.) могут оказывать в той или 
иной степени оказывать воздействие - усиливать или уменьшать опасность 
поражения током. При проектировании способов и средств защиты от 
поражения электрическим руководствуются безопасными значениями тока 
при данной длительности и пути его прохождения через тело в соответствии с 
ГОСТ 12.1.038-82. При длительном воздействии допустимый безопасный ток 
принят в 0,1 А,   <  36 В,  зазем  =  4 Ом. 
Лаборатория относится к помещению без повешенной опасности 
поражения электрическим током (в которой отсутствуют условия, создающие 
повышенную или особую опасность), поскольку – это помещение сухое, 
хорошо отапливаемое, с токонепроводящими полами, с температурой 18—
20°, с влажностью 40—50%. Заземление металлических нетоковедущих 
частей обеспечивается присоединением вилки прибора к специальной розетке 
с заземляющим контактом. Имеется устройство защитного отключения. 
Защита от прямого прикосновения не требуется, поскольку отсутствуют 
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электроустановки, а электрооборудование находится в зоне системы 
уравнивания потенциалов, и наибольшее рабочее напряжение не превышает 
25 В переменного или 60 В постоянного тока. 
Безопасные номиналы характеристик тока: 
 Сила тока   = 0,1 А, 
 Напряжение   =  36 В, 
 Сопротивление заземления  зазем  =  4 Ом. 
 
5.3. Экологическая безопасность. Анализ влияния процесса 
исследования на окружающую среду. Обоснование мероприятий по 
защите окружающей среды. 
Лаборатория является не производственной, а значит отсутствует 
производственный мусор (в том числе и пожароопасный, и вредный для 
окружающей среды). Тем не менее могут быть приняты следующие меры по 
сохранению окружающей среды: сортировка мусора и последующая 
утилизация.  
Отходы, содержащие гальванические элементы (например, батарейки) 
собирает на переработку компания «Батарейки, сдавайтесь!», у которой 
расположены точки сбора по всему городу. 
Макулатура (черновики, отработанная бумага и т.п.) будет собираться 
в размерах более одного килограмма и утилизироваться по адресу 634024, г. 
Томск, ул. Трудовая, 11 компанией ООО «Пирс». Предварительно макулатура 
должна быть отчищена от посторонних предметов, таких как, например, 
скрепки. 
Компания ООО «Экоорг» осуществляет утилизацию отработанных 
картриджей от принтеров практически всех компаний. Предварительная 
обработка картриджей бывших в употреблении не требуется. 
ООО Научно-производственное предприятие «ЭКОТОМ» 
осуществляет бесплатные сбор, обезвреживание и транспортировку опасных 




5.4. Безопасность в чрезвычайных ситуациях. Анализ вероятных 
ЧС, которые могут возникнуть на рабочем месте при проведении 
исследований. Обоснование мероприятий по предотвращению ЧС и 
разработка порядка действия в случае возникновения ЧС. 
Лаборатория расположена в городе Томск с континентально-
циклоническим климатом и природные явления (землетрясения, наводнения, 
засухи, ураганы и т. д.), в данном городе отсутствуют. 
Возможными ЧС на объекте в данном случае, могут быть сильные 
морозы и несанкционированное проникновение на рабочее место. 
Для Сибири в зимнее время года характерны морозы и метели. В 
результате порывов ветра могут быть обрывы линий электропитания, из-за 
чего возможны перебои в электроснабжении; перегрузки, которые могут стать 
причиной пожара. Для предотвращения подобных ситуаций необходима 
организация системы аварийного электропитания, по возможности 
проведение линии электроснабжения под землей. Низкие температуры могу 
привести к авариям систем теплоснабжения. В случае переморозки труб 
должны быть предусмотрены запасные газовые обогреватели с катализатором. 
Их количества и мощности должно хватать для того, чтобы работа на 
производстве не прекратилась. Необходимо иметь суточный запас воды на 
складе, чтобы избежать обезвоживания персонала. В случае перебоев в 
расписании движения общественного транспорта должен быть предоставлен 
транспорт служебный. 
Возможно несанкционированное проникновение на рабочее место. 
Угрозы могут быть как ложным, так и действительными, поэтому необходимы 
меры предосторожности по этому поводу. В качестве мер безопасности 
приняты следующие действия - установка системы видеонаблюдения и 
круглосуточной охраны, сохранение конфиденциальной информации о 
охранной системе. Для защиты от несанкционированного проникновения 
также должна быть введена пропускная система. Необходимо так же 
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проводить информирование должностных лиц и тренировки по отработке 
действий на случай экстренной эвакуации. Помещение лаборатории 
закрывается на замок, ведется охрана вахтовым методом. В помещении 
установлена сигнализация. 
Источниками пожаровзрывопасности в лаборатории могут быть любые 
электроприборы. При работе с электроприборами не исключено оплавление 
изоляционных проводов, их оголение, что влечет за собой короткое 
замыкание, перегрузку электронных схем, которые, перегреваясь, сгорают с 
разбрызгиванием искр. 
По пожарной опасности помещения подразделяют на категории А, Б, 
В, Г, Д. Данная лаборатория согласно НПБ 105-03 относится к категории В, 
поскольку в помещении есть деревянные столы. 
По степени огнестойкости данное помещение относится к 1 -й степени 
огнестойкости по СНиП 21-01-97 (выполнено из кирпича, которое относится 
к трудно сгораемым материалам). Возникновение пожара при работе с 
электронной аппаратурой может быть по причинам электрического характера. 
Причины возникновения пожара электрического характера: короткое 
замыкание, перегрузки по току, искрение и электрические дуги, статическое 
электричество и т. п. Не реже одного раза в квартал необходимо производить 
очистку от пыли агрегатов и узлов, кабельных каналов и межпольного 
пространства. 
К первичным средствам пожаротушения при ликвидации пожара на 
ранней стадии относят: водопровод пожарный, огнетушители, сухой песок, 
асбестовые одеяла и др. В корпусе пожарные краны установлены в коридорах, 
на лестничных площадках, у входов. Ручные углекислотные огнетушители 
размещают в помещении. 
Для устранения причин возникновения и локализации пожаров в 
помещении лаборатории должны проводиться следующие мероприятия: 
а) использование только исправного оборудования; 
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б) проведение периодических инструктажей по пожарной 
безопасности; 
в) отключение электрооборудования, освещения и электропитания при 
предполагаемом отсутствии обслуживающего персонала или по окончании 
работ; 
г) курение в строго отведенном месте; 
д) содержание путей и проходов для эвакуации людей в свободном 
состоянии. 
Здание должно соответствовать требования пожарной безопасности, а 
именно, наличие охранно-пожарной сигнализации, плана эвакуации, 
порошковых или углекислотных огнетушителей с поверенным клеймом, 
табличек с указанием направления к запасному (эвакуационному) выходу 
(рисунок 2). 
 




Выводы по разделу 
В разделе социальной ответственности данной работы перечислены 
законодательные и нормативные документы для обеспечения организации 
труда, производственной, экологической безопасности, а также безопасности 
в чрезвычайных ситуациях. Анализ вредных и опасных факторов процесса 
исследования показал, что отклонения показателей микроклимата, шума, 
освещенности, напряжения от допустимых значений не происходит 
вследствие применения активных мер по повышению производственной 
безопасности. Персоналом лаборатории принимаются следующие меры по 
сохранению окружающей среды: сортировка мусора и последующая 
утилизация. Также рассмотрены чрезвычайные ситуации и методы их 
предотвращения: сильные морозы, несанкционированное проникновение на 
рабочее место, пожар. 
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6. Финансовый менеджмент, ресурсоэффективность и 
ресурсосбережение 
6.1. Предпроектный анализ 
6.1.1. Потенциальные потребители результатов исследования 
Результатом исследования является идентификация линий 
экспериментального спектра, а также набор спектроскопических параметров 
модели спектра поглощения молекулы C2H3D. Полученные данные будут 
использоваться для пополнения как российских (ИВС Спектроскопия 
атмосферных газов), так и международных баз данных (HITRAN, GEISA). 
Последние, в свою очередь, широко используются для решения 
многочисленных как теоретических, так и прикладных задач астрофизики, 
планетологии, атмосферной оптики, и т.д. 
 
6.1.2. Технология QuaD 
В соответствии с технологией QuaD каждый показатель оценивается 
экспертным путем по стобалльной шкале, где 1 – наиболее слабая позиция, а 
100 – наиболее сильная. Веса показателей, определяемые экспертным путем, в 
сумме должны составлять 1. 
Таблица 1 – Оценочная карта для сравнения конкурентных 













ое значение (3*2) 
1 2 3 4 5   




0,1 90 100 0,9 9 
2. Надежность 0,1 80 100 0,8 8 
3. 
Унифицированность 







0,15 85 100 0,85 12,75 




0,05 90 100 0,9 4,5 








0,2 95 100 0,95 19 
3. Перспективность 
рынка 
0,15 75 100 0,75 11,25 
Итого  1 690 100 6,9 86 
 
Оценка качества и перспективности по технологии определяется по 
формуле: 
ср i iП В Б , 
где ср
П
 - средневзвешенное значение показателя качества и 
перспективности научной разработки; 
iВ  - вес показателя (в долях единицы); 
iБ  - средневзвешенное значение i-го показателя. 
По результатам оценки качества и перспективности можно сделать 
вывод о том, что разработка является перспективной (86 балла).  
 
6.1.3. Диаграмма Исикавы 
Диаграмма причины-следствия Исикавы (Cause-and-Effect-Diagram) - 
это графический метод анализа и формирования причинно-следственных 
связей, инструментальное средство для систематического определения причин 
проблемы и последующего графического представления. 
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На рисунке 1 рассмотрена проблема несовпадения смоделированного 
спектра с экспериментальным. 




SWOT – Strengths (сильные стороны), Weaknesses (слабые стороны), 
Opportunities (возможности) и Threats (угрозы) – представляет собой 
комплексный анализ научно-исследовательского проекта. SWOT-анализ 
применяют для исследования внешней и внутренней среды проекта.  
Анализ проводится в несколько этапов. 
Первый этап заключается в описании сильных и слабых сторон 
проекта, в выявлении возможностей и угроз для реализации проекта, которые 
проявились или могут появиться в его внешней среде. Результаты первого 
этапа SWOT-анализа представлены в таблице 2. 
После того как сформулированы четыре области SWOT переходят к 
реализации второго этапа. 
Второй этап заключается в выявлении соответствия сильных и слабых 
сторон научно-исследовательского проекта внешним условиям окружающей 
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среды. Это соответствие или несоответствие должны помочь выявить степень 
необходимости проведения стратегических изменений. 
Использование интерактивной матрицы (таблица 3) помогает 
разобраться с различными комбинациями взаимосвязей областей SWOT. 
Возможно использование этой матрицы в качестве одной из основ для оценки 
вариантов стратегического выбора. Анализ интерактивных таблиц 
представляется в форме записи сильно коррелирующих сильных сторон и 
возможностей, или слабых сторон и возможностей и т.д. следующего вида: 
В1С1С2С3; В2С1С2С3. Каждая из записей представляет собой направление 
реализации проекта. В таблице факторы помечаются: соответствие сильных 
сторон возможностям знаком плюс «+»; слабое соответствие знаком минус«-
»; если есть сомнения в том, что поставить «+» или «-» - знак«0». 



























обеспечение с закрытым 
исходным кодом 
Сл3. Отсутствие доступа к 
коллективным 
исследованиям 
Сл4. Большой срок 
поставки эксперим. данных 
Возможности:   
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В1. Интерес к подобным 





В3. Возможность улучшения 
программного обеспечения 
  
Угрозы:   
У1. Отсутствие спроса на новые 
технологии 
У2. Развитая конкуренция с 
другими научными центрами 
У3. Несвоевременное 
финансовое обеспечение 




Таблица 3 - Интерактивная матрица проекта 
Сильные стороны проекта 
Возможности 
проекта 
 С1 С2 С3 С4 С5 
В1 + - + + + 
В2 + + 0 + + 
В3 + + + 0 + 
 
Третий этап включает в себя итоговую матрицу SWOT-анализа 
(таблица 4). Результаты SWOT- анализа учитываются при разработке 
структуры работ, выполняемых в рамках научно-исследовательского проекта. 
Приведённый анализ показал, что технология, находясь на этапе 
разработки, имеет хорошие шансы на коммерциализацию, с учетом 
проявляемого интереса партнеров и удачных исследований. При этом, если 
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переход разработки в стадию коммерциализации затянется, то возможна 
потеря спроса на готовую технологию. 




проекта: С1. Моделирование 




С3. Уникальная, но широко 
распространенная модель. 











обеспечение с закрытым 
исходным кодом 
Сл3. Отсутствие доступа к 
коллективным исследованиям 
Сл4. Большой срок поставки 
эксперим. данных 
Возможности: 
В1. Интерес к подобным 








Интерес к подобным 
исследованиям со стороны 
иностранных партнеров можно 
поддержать проводя 
моделирование с помощью 
широко известных методов и 





достижения ТПУ могут быть 
использованы при отсутствии 
необходимых 




доступ к коллективным 





У1. Отсутствие спроса на 
новые технологии  
У2. Развитая конкуренция 




научного исследования со 
стороны государства 
Аналогичное программное 
обеспечение может быть 
разработано в конкурирующих 
лабораториях, спрос на 
улучшение и разработку новых 
моделей может не возникнуть 
в связи с унифицированностью 
используемой модели. 
Отсутствие необходимых 
экспериментальных данных и 
длительность периода 
исследований может привести 
к отсутствию спроса на новые 
технологии. 
 
6.2. Инициация проекта 
6.2.1. Цели и результат проекта. 
Цель: 
Анализ спектра поглощения высокого разрешения молекулы С2H3D в 
области 600-1250 см-1 
Задачи: 
1. Идентификация переходов в спектре молекулы С2H3D в области 600-
1250 см-1; 
2. Определение спектроскопических параметров эффективного 
гамильтониана, моделирующего энергии переходов в спектре. 
3. Определение параметров оператора эффективного дипольного момента 
моделирующего интенсивности в спектре. 
 





ТПУ Публикация результатов, 
пополнение спектроскопических баз 





газов", HITRAN, GEISA 
 
Таблица 6 - Цели и результат проекта 
Цели проекта: 
Анализ спектра поглощения высокого разрешения 
молекулы С2H3D в области 600-1250 см-1 
Ожидаемые 
результаты проекта: 
Идентификация переходов в спектре молекулы С2H3D в 
области 600-1250 см-1; 
Определение спектроскопических параметров 
эффективного гамильтониана, моделирующего энергии 
переходов в спектре. 
Определение параметров оператора эффективного 




Получение спектроскопических параметров 
восстанавливающих исходные данные с погрешностью, 




Идентификация переходов всех полос расположенных в 
области 600-1250 см-1 
Возможность восстановление экспериментального 
спектра с помощью полученных параметров 
 
6.2.2. Организационная структура проекта. 
На данном этапе работы необходимо решить следующие вопросы: 
календарный план проекта, кто будет входить в рабочую группу, определить 
роль каждого участника в данном проекте, а также прописать функции, 
выполняемые каждым из участников и их трудозатраты в проекте 









Роль в проекте Функции Трудо-
затраты, 
час. 

























6.2.3 Ограничения и допущения проекта 
Ограничения проекта – это все факторы, которые могут послужить 
ограничением степени свободы участников команды проекта, а также 
«границы проекта» – параметры проекта или его продукта, которые не будут 
реализованных в рамках данного проекта.  
Таблица 8 − Ограничения проекта 
Фактор Ограничения/ допущения 
1. Бюджет проекта 184854,11 руб. 
1.1. Источник финансирования Государственное финансирование 
2. Сроки проекта: 01.02.2019 − 14.05.2019 гг. 
2.1. Дата утверждения плана 
управления проектом 
04.02.2019 г. 
2.2. Дата завершения проекта 14.05.2019 г. 
 
6.3. Планирование управления научно-техническим проектом 
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6.3.1. План проекта 













Составление и утверждение технического 
задания 
3 01.02.2019 04.02.2019 
Р, И 
2 Подбор и изучение материалов по теме 28 05.02.2019 11.03.2019 И 
3 Выбор направления исследований 5 12.03.2019 16.03.2019 Р, И 
4 Календарное планирование работ по теме 4 18.03.2019 21.03.2019 Р, И 
5 
Проведение теоретических расчетов и 
обоснований 
7 22.03.2019 29.03.2019 
И 
6 
Построение моделей и проведение 
экспериментов 
20 30.03.2019 22.04.2019 
И 
7 
Сопоставление результатов экспериментов 
с теоретическими исследованиями 
4 23.04.2019 26.04.2019 
Р, И 
8 
Оценка эффективности полученных 
результатов 
5 27.04.2019 04.05.2019 
Р, И 
9 Составление пояснительной записки  7 05.05.2019 14.05.2019 И 
 
Диаграмма Ганта – это тип столбчатых диаграмм (гистограмм), 
который используется для иллюстрации календарного плана проекта, на 
котором работы по теме представляются протяженными во времени 
отрезками, характеризующимися датами начала и окончания выполнения 
данных работ. 
Таблица 10 – Календарный план-график проведения НИОКР по теме 
№ 
раб 






февр март апр май 




Составление и утверждение технического 
задания 
Р, И 
3             
2 Подбор и изучение материалов по теме И 28             
3 Выбор направления исследований Р, И 5             
4 Календарное планирование работ по теме Р, И 4             
5 
Проведение теоретических расчетов и 
обоснований 
И 
7             
6 
Построение моделей и проведение 
экспериментов 
И 
20             
7 
Сопоставление результатов экспериментов с 
теоретическими исследованиями 
Р, И 
4             
8 
Оценка эффективности полученных 
результатов 
Р, И 
5             
9 Составление пояснительной записки  И 7             
Р, И  И  Р – руководитель, И – Инженер 
 
6.3.2. Бюджет научного исследования  
При планировании бюджета научного исследования должно быть 
обеспечено полное и достоверное отражение всех видов планируемых 
расходов, необходимых для его выполнения. В процессе формирования 
бюджета учитываются только затраты на материалы для исследования и 
заработную плату участникам проекта.   
Так как все исследования теоретические и проводились на 
компьютерах, то необходимо учесть затраты на электроэнергию. Примерное 
потребление одного компьютера за сутки – 180 Ватт, плюс монитор, еще 40 
Ватт, т.е. 220 Ватт (или 0.22 кВт). Весь период работы составляет 83 дня или 
498 часа.  
Электроэнергетические затраты за время работы над проектом можно 
рассчитать, как   
 э =   ∙   ∙   = 0,22∙498∙5,8=635,45 руб. 
где W – тариф на электроэнергию (5,8 рублей за 1 кВт/ч), P – 
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электроэнергетические затраты компьютера за весь период работы 
(компьютер – 0.22 кВт), t – время работы над проектом в часах.   
Итого, электроэнергетические затраты на компьютеры составляют 
635,45 рублей за весь период исследовательской работы.   
Основная заработная плата рассчитывается на основании отраслевой 
оплаты труда. Отраслевая система оплаты труда в ТПУ предполагает 
следующий состав заработной платы: оклад – определяется предприятием. В 
ТПУ оклады распределены в соответствии с занимаемыми должностями; 
стимулирующие выплаты – устанавливаются руководителем подразделений 
за эффективный труд и выполнение дополнительных обязанностей. В раздел 
включается основная заработная плата научных и инженерно-технических 
работников непосредственно участвующих в выполнении работ. Величина 
расходов по заработной плате определяется исходя из трудоемкости 
выполняемых работ и действующей системы окладов и тарифных ставок. В 
состав основной заработной платы включается премия, выплачиваемая 61 
ежемесячно из фонда заработной платы в размере 20 –30 % от тарифа или 
оклада. Расчет основной заработной платы Зосн представлен в таблице. Полная 
заработная плата включает в себя основную и дополнительную (12-20 % от 
Зосн):  
Ззп = Зосн + Здоп.                                                 (5.1) 
Основная заработная плата рассчитывается по следующей формуле:  
Зосн = Здн ∙   ,                                                    (5.2) 
где Здн – среднедневная заработная плата, руб.; Tp – продолжительность 
работ, раб. дн.  
Среднедневная заработная плата рассчитывается по формуле:  
                                                Здн=
ЗМ∙М
  
,                                              (5.3) 
где Зок – месячный должностной оклад, руб.; М – количество месяцев 
работы без отпуска в течение года (при отпуске в 48 раб. дней М = 10.4 месяца, 
6-дневная неделя); Fd – действительный годовой фонд рабочего времени 
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(таблица 11).  




         Руководитель Инженер 
Календарное число дней 365 365 






Отпуск 48 48 
Действительный годовой 
фонд рабочего времени 
251 251 
 
Руководитель – профессор  
Месячный должностной оклад работника:  
Зм = Зок ∙   ,                                                (5.4) 
где Зок – заработная плата по окладу, руб.; kр – районный коэффициент 
(для Томска равен 1.3).  
Затраты по дополнительной заработной плате исполнителей 
учитывают величину предусмотренных Трудовым кодексом РФ доплат за 
отклонение от нормальных условий труда, а также выплат, связанных с 
обеспечением гарантий и компенсаций. Расчет дополнительной заработной 
платы ведется по следующей формуле:  
Здоп =  доп ∙ Зосн,                                                  (5.5) 
где kдоп – коэффициент дополнительной заработной плат (0,1). Расчет 
основной и дополнительной заработной платы приведён в таблице 12.  
Таблица 12 – Расчет основной и дополнительной заработной платы  
Участники Зок, руб kp Зм, руб Здн, руб Tp Зосн, руб Здоп, руб 
Руководитель 47 104 1.3 61 235,2 2 537,2 14 35520,8 3552,08 
Инженер 12 664 1.3 16 463,2 682,1 83 56614,3 5661,43 




Для осуществления исследования по тематике данной работы 
необходимо наличие персонального компьютера или ноутбука. 















1 25 25 
Итого: 25 
 
Отчисления во внебюджетные фонды – обязательные отчисления по 
установленным законодательством Российской Федерации нормам органам 
государственного социального страхования, пенсионного фонда и 
медицинского страхования от затрат на оплату труда работников. Величина 
отчислений во внебюджетные фонды определяется следующей формулой:  
                                      Звнб =  внб(Зосн + Здоп),                                       (5.6)  
где kвнб – коэффициент отчислений на уплату во внебюджетные фонды 
(пенсионный фонд, фонд обязательного медицинского страхования и пр.). На 
2014 г. в соответствии с Федеральным законом от 24.07.2009  №212-ФЗ 
установлен размер страховых взносов равный 30%. На основании пункта 1 
ст.58 закона №212-ФЗ для учреждений, осуществляющих образовательную и 
научную деятельность в 2014 году водится коэффициент – 0,271. Контрольные 
цифры отчислений во внебюджетные фонды представлены в таблице 14. 
Полный сформирование бюджет затрат научно-исследовательского проекта 
(таблица 16).  
Таблица 14 – Отчисления во внебюджетные фонды  







Накладные расходы учитывают прочие затраты организации: печать и 
ксерокопирование, оплата услуг связи, электроэнергии и т.д. Их величина 
определяется по формуле:  
                                       Знакл =  нр(Зосн + Здоп),                                       (5.7)  
где kнр – коэффициент, учитывающий накладные расходы (равен 0,30).  
Накладные расходы представлены в таблице 21.  
Таблица 15 – Накладные расходы  





Таблица 16 – Расчет бюджета затрат  
Наименование Сумма, руб 
Отчисления во внебюджетные фонды 27465,47 
Затраты по основной заработной плате 92135,1 
Затраты по дополнительной заработной 
плате 
9213,51 
Затраты на специальное оборудование 25000 
Затраты на электроэнергию 635,45 
Накладные расходы 30404,58 
Бюджет затрат 184854,11 
 
6.4. Реестр рисков проекта 
Идентифицированные риски проекта включают в себя возможные 
неопределенные события, которые могут возникнуть в проекте и вызвать 
последствия, которые повлекут за собой нежелательные эффекты. В 
таблице 17 сведены возможные риски проекта 
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8. Методические рекомендации по оценке эффективности 
инвестиционных проектов (вторая редакция), утверждено Министерство 
экономики РФ, Министерство финансов РФ  № BK 477 от 21.06.1999 г. 








В результате анализа спектра было проинтерпретировано порядка 
19000 переходов. По теории изотопозамещения были получены параметры 
взаимодействия между полосами v4, v6, v7, v8, и v10, в качестве исходных 
использованы параметры молекулы С2H4. При решении обратной 
спектроскопической задачи получено около 40 спектроскопических 
параметров, восстанавливающих исходные данные с погрешностью, не 
превышающей экспериментальную (drms = 1,5*10-4 см-1). Получены параметры 
модели эффективного оператора дипольного момента, которые позволяют 
описывать соотношения интенсивностей полос, расположенных в области 
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1. The mathematical model used for spectrum analysis and the least 
squares fitting of spectroscopic data 
Natural phenomena are often studied by constructing a model of a process 
or an object. Molecular spectroscopy studies the absorption of light by molecules in 
different frequency ranges under different environmental conditions (temperature, 
pressure, electric and magnetic fields). The modeling of this processes first of all 
leads to the construction of a Hamiltonian specific for the molecule. 
A molecule that absorbs electromagnetic radiation is represented in the form 
of electrons and the nuclei. The next step is to solve the problem of their motion in 
the absence of external fields. Absorption of the energy of the electromagnetic 
radiation quantum results in the transition of a molecule from a low-energy state to 
a state with a higher energy. It is necessary to solve the Schrödinger equation (2.1) 
to describe the energy levels of a molecule, where   is the Hamilton operator, which 
depends of the coordinates and spins of the particles that construct the molecule, the 
operator must describe interactions between these particles. Nonrelativistic 
Hamiltonians of the form (2.2) are usually used in the field of molecular 
spectroscopy. 
   =   ,       (2.1) 
where   is the wave function of the state,   is the energy of the state. 
  =       +     +  ,      (2.2) 
where       and     are the kinetic energy operators of nuclei and electrons 
respectively,   is the operator of the potential energy of the molecule. These 














































where    and     are the masses of nuclei and electrons respectively;    
and   are the charges of nuclei and electrons;     is the distance between the i-th and 
j-th particles. 
Finding the exact solution of the Schrödinger equation with Hamiltonian of 
the same kind is a very complex problem. Therefore, there are numerous 
approximations. Another problem to be solved then is obtaining a rotational and 
vibrational variables dependent Hamiltonian, in other words, the translation of the 
classical Hamiltonian (2.2) into a Hamiltonian in intramolecular coordinates. As a 
result of such a translation, we obtain the rotational-vibrational Watsons 
Hamiltonian. We now briefly describe the main theses of the theories used in 
rotational-vibrational molecular spectroscopy to simplify the problem of solving the 
Schrödinger equation. 
According to the Born-Oppenheimer approximation, the solution of the 
Schrödinger equation is divided into two parts and Hamiltonian is of the form (2.4): 
  =     + ∆   + ∆       (2.4) 
1. Describing the motion of electrons in the field of slowly moving nuclei 
(part corresponds to the term    ); 
2. Describing the motion of nuclei in the effective field of electrons (∆   
and ∆  ). 
Parts 1 and 2 could now be solved separately, and the full wave function   
(2.5) is expressed as the product of the electron     and the nuclear       wave 
functions: 
  =     ∗             (2.5) 
The method of effective operators allows us to replace the original 
Hamiltonian   (if a process of finding a solution is impossible or difficult) by a new 
 ′, which has the following properties: 
1. The solution of the Schrodinger equation with  ′ can be determined in 
an explicit form; 
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2. The set  ′ of all solutions of the Schrödinger equation with the operator 
 ′ identically coincides with some subset   of the set of solutions   of the 
Schrödinger equation with the operator  . 
According to the operator perturbation theory, the Hamiltonian is usually 
chosen in the form (2.4). In this case, the eigenfunctions are expressed in the form 
of products of the corresponding eigenfunctions of the terms of  . 





,    (2.5) 
where the symbol    means that the corresponding operator    is small in 
comparison with   , the solution with    is known. The infinitesimal order of    is 
defined as   , where   = (  /  )
 / ,    is the electron mass,    is the average 
mass of the nuclei of the molecule. 
 
1.1. General information about the C2H3D molecule. 
C2H3D (Figure 1) is the asymmetric top molecule. The symmetry group of 
this molecule is isomorphic to the Cs point symmetry group. 
 
Figure 1 – C2H3D molecule 
The fundamental bands v4, v6, v7, v8 and v10, which are located in the region 
of 600-1250 cm-1, were studied by the authors. The corresponding vibrational 
coordinates, Q4, Q6, Q7, Q8, Q10 (Figure 2) are transformed under symmetry 




Figure 2 – Normal vibrations of the C2H3D molecule  
Table 2 - Conversion of the elements of the Cs group 
Cs Е σh Normal vibrational coordinates The angular momentum operators 
А’ 1 1 Q1, Q2, Q3, Q5, Q6, Q9, Q10, Q11, Q12 Jx, Jz 
А’’ 1 -1 Q4, Q7, Q8, Jy 
 
According to the symmetry of the molecule, three types of transitions a, b, 
and c should be distributed between the bands of A' and A'' types, the selection rules 
corresponding to these types of transitions have the following form: 
∆  = ±1 ∆ а =      ∆   =     
∆  = ±1 ∆   =     ∆   =         (2.6) 
∆  = ±1 ∆   =     ∆   =       
In addition, for all types of transitions, the following conditions must be 
met: 
   +     =  ,    + 1      (2.7) 
  ,     ≤   
 
1.2. The model of the effective Hamiltonian 
As stated earlier, to simplify the solution of the Schrödinger equation it 
becomes necessary to transfer the Hamiltonian (2.2) to the Hamiltonian in 
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intramolecular coordinates. The vibrational-rotational Hamiltonian of the molecule 
takes the following form (2.8) upon transition to (3N -6) vibrational coordinates   , 









∑    (   −   )(   −   )   +  ( ) ,  (2.8) 
where    = − ℏ
 
   
 is the momentum conjugate to the    coordinate; 
The potential function  ( ) can be represented as a Taylor series expansion: 






  + ∑               + ∑                   +… 
(2.9) 
here: 
   = ∑    
              (2.10) 
- vibrational angular momentum components; 
   
  = ∑ ∑                      (2.11) 
- Coriolis constants; 
     is a completely antisymmetric tensor (Levi-Civita symbol);  
     - constants of vibration modes; 
    - elements of the matrix of the reciprocal moments of inertia; 
   - total angular momentum operator components. 
 
1.3 Combination differences method 
The spectrum analysis was carried out by the method of combination 
differences. Rotational levels of the ground and excited vibrational-rotational states 
are considered. According to the selection rules, there are several transitions from 
rotational levels of the ground vibrational state to the same level of the excited 
vibrational state (Figure 3). Usually, the structure of the fundamental vibrational 





Figure 3 - Illustration of the Combination Differences Method 
Our goal is to find the energy of an excited vibrational state. In order to find 
it, it is necessary to assume at what distance it is separated from the corresponding 
energy of the ground state. Since the distances between the rotational levels of the 
ground vibrational state are known sufficiently accurately, you can make a "ruler", 
the distances between the divisions of which will correspond to the distances 
between the rotational levels of the ground vibrational state (a and b in Figure 3). 
Let us suppose we made a "ruler" of three divisions. We will move the "ruler" 
along the spectrum. In the spectrum, it is necessary to find three lines that coincide 
with the rulings of the ruler (Fig. 4). Knowing the positions of the lower levels, the 
wavelengths of the transitions, we can determine the energy of the upper level. If we 
"move" the ruler along the spectrum, we can find a few more lines that coincide with 
the divisions of the "ruler". From among the lines chosen in this way, you need to 
find the right combination. The described process is one of the ways of interpreting 
the lines. 
Of course, the exact alignment of the spectral lines with the divisions of the 
ruler in the process of identification is unlikely. Therefore, the accuracy of the search 
"d" is specified. This means that if the center of the spectrum line deviates from 
rulings by an amount less than or equal to "d", the line falls into the sample. 
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Figure 4 - "Ruler" is moving across the spectrum 
 
1.4 Principle of operation of the Fourier spectrometer 
Basically, the Fourier spectrometer is a Michelson interferometer, when the 
investigated radiation enters the interferometer one of the mirrors moves at a 
constant speed. The optical scheme of a typical Michelson interferometer is shown 
in Figure 5. 
Figure 5 - Optical scheme of the interferometer 
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The investigated light beam leaves the source (1). M - mirrors are arranged 
so that after the beamsplitter - BC, - the rays are interfering with each other. C is the 
compensator of the path difference caused by the fact that one of the beams passed 
through the plate of the beam splitter once, and the other – three times. The result of 
interference is recorded in the photodetector - 2. 
The photodetector is connected through an amplifier with an ADC (analog-
to-digital converter), which converts the analog electrical signal into a digital 
sequence. A data array obtained this way is called a source interferogram. The array 
is converted via a computer, where a Fourier transform results in a spectrum in the 
coordinates of the position of the mirror and the intensity of the signal. Interferogram 
is received during the working cycle of the interferometer - scanning. It is carried 
out by moving one of the mirrors with the help of the D - device changing the path 
difference. In order to relate the recorded count to a certain value of the path 
difference and to obtain the spectrum in the required coordinates, a reference 
interferogram is taken simultaneously. 
As the mirror moves to the receiver, a light beam enters the receiver, its 
intensity in the case of a monochromatic source varies in accordance with the cosine 
law. If the second frequency is added to the radiation source, then the resulting 
dependence in the coordinates "mirror position - intensity " will be represented as 
the sum of two cosine waves and so on to an infinite number of frequencies. 
 
